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変異標的に対する迅速かつ網羅的な創薬プローブの創生
Rapid and comprehensive way of developing pharmacological probes for targets with disease mutations

Providing a certain path from genomic analysis to treatment

（研究拠点　臨海副都心／ AIST-Waterfront）
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ゲノム診断を
確実に治療へ繋げる

本研究で進める技術の融合
Integrated strategy to target disease related mutations

Patented

Patent
pending

Patent
pending

Patented

IT・AI技術による網羅的プローブ選定
Versatile probe design 
by IT・AI techniques

自動設計によるプローブ創生
Automated probe synthesis

ＮＭＲ技術によるプローブの動的最適化
Dynamic-SBDD by NMR

過渡的な結合ポケット
を網羅的に見出し活用
Identify transiently 
formed draggable pockets

合成可能で活性の高い
プローブを自動設計
Automated design of 
synthesizable probes

溶液中で動的な相互
作用情報を取得
Dynamic interaction
analysis by solution NMR

合成経路解析
Synthesis 
pathway

新規合成
New Compounds

活用実測
Verification Assay

構造特性
相関解析
SAR analysis

新規計画
New design

ゲノム診断で明らかになった重要だが薬がない変異タンパク質を標的

産総研独自のIT・AI・ロボット・動的創薬技術を発展的に融合

薬剤開発の難しい変異タンパク質に対して特異的な創薬プローブを創生

Targeting a important but undragged mutated targets found in genomic analysis

Integrate unique IT, AI, and robotic drug discovery techniques in AIST

Development of highly specific pharmacological probes to difficult to target mutated proteins


